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Doc. RNDr. Pavel Sandera, CSc. je absolventem Ptirodovédecké fakulty Masarykovy
univerzity v Brné se specializaci fyzika pevnych latek. Fakultu absolvoval
s vyznamendnim a od roku 1978 nastoupil na misto asistenta na katedie fyziky Fakulty
strojni VUT v Brn¢. Od té doby vede cviceni a prednasky v zakladnim kurzu fyziky
v prvnim stupni magisterského studia a vyuku fady predmétt ve studiu obori Fyzikalni
inZenyrstvi, Materidlové inZenyrstvi 1 Konstrukéni inzenyrstvi, podilel se t€Z na vydani
fady ucebnich textli, je Skolitelem v doktorském studijnim programu Fyzikalni
a materialové inzenyrstvi. V roce 2000 se habilitoval v oboru ,,Aplikovana fyzika®.

Od roku 1992 je tajemnikem oborovych rad magisterského studia Fyzikalniho inZe-
nyrstvi a Pfesné mechaniky a optiky, od roku 2002 je tajemnikem Rady studijnich pro-
graml na FSI VUT, na fakulté t€Z zajistuje chod studijni evidence i1 kazdoro¢ni ptipra-
vu studijnich plant v§ech obord.

Zabyva se pocitatovym modelovanim procesii porusovani pevnych latek a fyzikalni
interpretaci mechanickych vlastnosti krystalt, kde vyuziva znalosti vypocetni techniky
a numerické matematiky, zeyména pii konstruovani miizkovych modeld krystalli pev-
nych latek zalozenych na riiznych typech parové i viceCasticové interakce. Aplikoval
puvodni polynomicky potencial na vypocet idedlni pevnosti pii vSesmeérovém tahu, vé-
nuje se nejen semiempirickym modeliim, ale 1 ab initio vypoctiim celkové energie pev-
né latky jako kvantové-mechanického systému a jejich zmeén v zavislosti na deformaci.
Kromé toho se zabyva vytvarenim pocitacovych modeli Sifeni trhliny v koroznim pro-
sttedi nebo modelovanim odporu proti Sifeni trhliny ve vysocepevnych ocelich
a v keramickych materidlech, kde se projevuje vliv stinéni Cela trhliny indukovaného
interkrystalickym Sifenim trhliny. Vytvofené teoretické modely umozZiuji dosdhnout
separace stinéni od celkové hodnoty lomové houZevnatosti a tak poskytuji mnohem
presnéjsi obraz o skute¢né (inherentni) rezistenci materidlu vii¢i Sifeni trhlin. Pfitom
rozvinul pravdépodobnostni model interkrystalického poruSovani na ¢ele trhliny.

Pivodni védecké poznatky byly uplatnény v prednich svétovych védeckych casopi-
sech, piedneseny na vyznamnych pracovistich v zahrani¢i (vCetné 62 ptispévki
v zahrani¢nich Casopisech ¢i na mezinarodnich konferencich) a nachdzeji odezvu
v mezindrodni védecké komunitg.

Ukazalo se, Ze vysledky dosazené pii vytvafeni modeld sité hranic mikroskopickych
zrn materialu maji vyznamny dopad i do oblasti submikroskopickych zrn, a proto byly
publikovany v sérii konferenci Nano. V roce 2002 se zapojil 1 do fidici a organizacni
prace ve vznikajici sekci Nanomateridly a nanotechnologie, kde je ¢lenem jejiho fidici-
ho vyboru. Rozhodujicim zplisobem je zapojen téZ do organizovani mezinarodni vé-
decké konference ,,Struktura materiali a mikromechanika lomu (MSMF)“ pravidelné
potadané na FSI VUT 1 dalSich konferenci, které se poradaji na FSI VUT (Juniormat,
Nano).

Od roku 1998 dosud je jako fesitel, spolufesitel ¢i odborny spolupracovnik zapojen
do feseni fady projekti (GACR, COST, Infra-2) a téz do ukoldl vyzkumného zaméru
VUT ,,Simula¢ni modelovani mechatronickych soustav*.



1 TEORETIQKA PEVNOST VE FYZICE PEVNE FAZE
A LOMOVE MECHANICE

Pevnost kazdé latky ma horni limitu nazvanou teoretickou (idedlni) pevnosti (TP).
Tato hodnota odpovidd mechanické nestabilit¢ nekone¢ného bezporuchového mo-
nokrystalu pfi definovaném zatézném modu. Redlna pevnost inzenyrskych materialt
je obvykle fizena nukleaci a pohybem dislokaci nebo mikrotrhlin. Pokud by tyto de-
fekty nebyly pfitomny, materidl by se porusil teprve v okamziku dosazeni TP. Do-
posud se zatizenim této velikosti pfiblizovala pouze namahéani idealnich
monokrystalickych  vldken (whisker) cistych kovi nebo polovodict v
experimentalnich podminkéch [1-3]. Jiz od zacatku tfeti dekady minulého stoleti 1ze
pozorovat viceméné nepietrZitou snahu fyzikli ziskat teoretické 1 experimentalni
udaje o TP krystalti riznych pevnych latek. Mnozina hodnot TP tvoii horni mez
unosnych napéti dané pevné latky ajeji aplikacni vyznam spocivd ve vymezeni
odstupu od horniho pasma pevnosti novych inzenyrskych materiald. To ovSem
zdaleka neni jedinym diivodem vyzkumu TP.

Z teoretického hlediska ma TP rozhodujici vyznam v zdkladni teorii lomovych
procesti. Naptiklad napéti potfebné pro nukleaci dislokacni smycky lze ztotoznit
s hodnotou smykové TP a lokalni napéti pro iniciaci §t€pné trhliny musi dosahnout
tahové TP [4-7]. Pomérem téchto hodnot 1ze popsat nachylnost krystalu ke kiehkos-
ti nebo tvarnosti [8—10]. Hodnoty TP jsou v posledni dob& uzivany ke konstrukci
nebo kalibraci semiempirickych meziatomovych potenciali.

Z praktického hlediska lze fici, Ze smykova TP rozhoduje o pocatku nukleace dis-
lokaci nebo lomu ve velmi tenkych vrstvach i v sou€asnosti vyvijenych nanostruk-
turnich materidlech. Nejnovéjsi nanoindentacni experimenty (napi. [11-14]) doku-
mentuji, ze lokalni skluz za¢ind nukleaci dislokaci v téch mistech v okoli nanohrotu,
kde skluzové napéti dosahuje smykové TP. V poslednich letech zacinaji byt whiske-
ry pouzivany jako vyztuzna faze v kompozitnich materidlech a rozmérné kovové
nebo keramické monokrystaly se zalinaji pouzivat jako konstrukéni soucasti,
napf. lopatky turbin [15].

Cilem tohoto pojednani je stru¢né nastinit jak historicky vyvoj, tak zejména sou-
casny stav problematiky vypocti TP. Nejprve jsou uvedeny zakladni principy sou-
casnych vypocti TP pii teploté absolutni nuly (7= 0 K) a nasledné je piipomenut
historicky vyvoj; metod vypoctu TP. Dale je diskutovan vliv miizkovych poruch
a teploty v souvislosti s problematikou experimentalniho vyzkumu TP. Vypoctené
hodnoty TP krystalii prvkili a vybranych sloucenin jsou srovnany s dostupnymi expe-
rimentdlnimi daty. Na zavér jsou zminény nékteré dilezité otazky tykajici se bu-
doucnosti vyzkumu TP.



2 SOUCASNY STAV ANALYZY TEORETICKE PEVNOSTI

Uvazujme bezporuchovy krystal rovnomérné deformovany v nelinearné elastické
oblasti [16]. Celkova vnitini energie krystalu mize byt vyjadiena pomoci Voigtovy
notace jako rozvoj

E=Ey+VY om, +%VZZCU.771.77]. +0), ij=1,2,...6, (1)
i i J

kde o;jsou slozky tenzoru napéti, 7; jsou slozky Lagrangeova tenzoru deformace, C;
jsou elastické moduly druhého fadu a V' je objem krystalu. Jestlize poloZzime £, =0 a
uzijeme vnitini energii v jednotce objemu £, = E/V, plati

2
c, =25 @)
' 0Onon,
— 3)
on,

Jak bude diskutovano dale, zavislost energie na deformaci mize byt stanovena
pomoci empirickych meziatomovych potencialli nebo vypoctem elektronové struktu-
ry. Pro libovolné zatizeni je napjatost charakterizovana Sesti slozkami tenzoru napéti
a tudiz existuje nekone¢né mnozstvi ,teoretickych pevnosti“ daného krystalu.
Z praktickych divodt se vSak TP stanovuje pouze pro nékolik specialnich ptipada,
které jsou pln¢ definovany jedinou slozkou tenzoru napéti. Jsou to jednoosy tah
a tlak v rznych krystalografickych smérech, prosty smyk v ur€itych krystalografic-
kych systémech a hydrostaticky tah a tlak. Jednotlivé TP postupné oznacené G,
rakteristik vyskytujicich se v inzenyrské praxi.

Pokud se nevyskytne zadna jind nestabilita materidlu, jako napt. fononova rezo-
nance, fazova transformace nebo mechanicka nestabilita, TP odpovida prvnimu in-
flexnimu bodu na kiivce energie vs. deformace. V souladu s druhym zakonem ter-
modynamiky pro kvazistacionarné zatizeny systém obecné podminky stability vyza-
duji, aby volna energie (a pii 7= 0 také vnitini energie) byla minimalni [17-21].
Pokud je krystal infinitezimalné deformovan tenzorem ¢; z referen¢niho stavu spo-
jeného s napétim oy (ve standardni notaci), pfislusné Cauchyho napéti 7; mize byt
vyjadieno jako

t, =0, +B&,,
kde

B

ijkl

=C.

1
g T 7(5iko-jl + 5jko-il + é‘ilo-jk + 5;1(7ik - 25klo-ij) (4)

je matice tuhosti (i,j,k,/ = 1,2,3), obecné¢ asymetrickd s ohledem na zdménu
(ij) <> (ji). Sestaveni této matice je podstatné pro hodnoceni mechanické stability.



Jak ukézali Yip et al. [19], systém se stane v prubéhu zatézovani nestabilni v oka-
mziku, kdy determinant jeho symetrizované matice

|4]=4 (|31 +|5) (5)

je nulovy, tj.
det| 4| =0. (6)

Obr. 1. Struktura fcc odpovidajici poméru ¢/a = V2 podél Bainovy drahy
s pocatecni bee strukturou.

Zduraznéme, ze elastické moduly v rov. (4) jsou lokélni, tj. odpovidaji rliznym
bodim deformacni drahy. K analyze nestability je tudiZ nutné stanovit jejich hodno-
ty simulovanim dostate¢ného poctu nezavislych malych odchylek z deformacni dra-
hy vkazdém jejim bodé v souladu se symetrii dané krystalové miizky. ReSeni
rov. (6) poskytuje rizny pocet podminek stability pro rlizné miizkové symetrie
a razné zatézné mody. Nejmensi po€et nutnych podminek stability (pouze dvé) od-
povida izotropni pevné latce.

Podminky stability kubickych krystald zatizenych jednoosym tahem nebo tlakem
ve sméru [001] —tzv. Bainova drdha — mohou slouzit jako vhodny ptiklad (viz
obr. 1). Pro tetragondlni symetrii indukovanou jednoosym =zatizenim plati



Cii=Cyn #0, C3320, C1p#0, Ciz3 = Cy3 #0, Cyy = Cs5 20, Ce6 #0, a C,'j =0 pro
ostatni moduly. Pro tenzor napéti plati jednoduchy vztah 6; = ¢ §; ;3. Dosazenim
téchto vztaht do rov. (6) ziskame nésledujici podminky mechanické stability:

(Cyy, +0)(C, +C,))—2(Cs—/2)* >0, (7a)
C,-C, >0, (7b)
2C,, +0 >0, (7¢)

C, > 0. (7d)

Leva strana prvni podminky se li$i od tetragonalniho modulu Ejy; pro nezatizeny
stav o= 0 pouze ndsobnou konstantou. Proto nesplnéni této podminky musi byt uzce
souviset s prvnim inflexnim bodem na kiivce energie deformace podél deformacni
drahy [001]. Maximalni hodnota napéti urcujici TP na draze [001] ovSem vzdy od-
povida inflexnimu bodu. To je hlavni diivod, pro¢ se testovani kritéria (7a) obvykle
neprovadi. VSechny ostatni podminky zabezpecuji krystal pfed smykovymi nestabi-
litami. Poruseni podminky (7b) zpiisobuje smykovou bifurkaci z tetragonalni na or-
torombickou deformacéni drahu [22, 23]. V ptipad¢ fce krystalu indukuje tato nesta-
bilita pfechod k plosné stfedéné ortorombickeé draze — tzv. Bornova nestabilita. Kri-
téria (7c) a (7d) se vztahuji ke smykovym moduliim Cy4 a Cgg.

Pti testovani smykovych kritérii je nutno podrobit krystal specidlnim lokalnim
Lagrangeovym deformacim (ur¢enym odpovidajici Jacobiho matici) v kazdém bodé
deformacni drahy. Pro tetragonalni drahu odpovidajici Jacobian [24]

J+2¢ 0 0
J.=| 0  J1-2¢ 0

0 0 1
a prisluSna deformacéni matice
e 0 O
n-=10 —e 0
0 0 O

vedou k nésledujici zméné energie objemové jednotky systému podle rov. (1):
E =(C,-C,)e +..
Tetragonalni smykovy modul

1 10°E,

CEE«%_QJZZBE_ (8)



pak umoziuje testovat druhou podminku stability. Uzitim

] 0 0
J1+2e +4/1-2e e
J. =
“ 2 J1+2e ++1-2e
e J142e ++/1-2e
0
J1+2e +/1-2e 2
dostaneme

E =2C,e’ +...
a
1 0°E,
“= Z oe*
pro testovani tieti podminky.
Matice
J1+2e ++/1-2e 2e
0
2 J1+2e +/1-2e
e J1+2e +/1-2e
Coe — 0
“ |J1+2e++/1-2e 2
0 0 1

_ 2 _
vedouna £ =2C,e" +...a Cy =

kové kritérium.

10°E
4 Oe

0 0 O
» M, =10 0 e
0 e O

)
0 e O
» e, =le 00
0 0 O

——*, coz umoziuje analyzovat posledni smy-

Pti analyze deformace krystalu z hlediska TP mohou byt obecné rozliSeny dva za-
kladni ptipady nestabilniho chovéni:

o k nestabilit¢ dojde podél ptivodni deformacni drahy,

o nestabilita méni zatéZny mod nebo typ deformacni drahy.



Prvni typ nestability znamend, ze proces nestabilniho kolapsu krystalu zacina
v inflexnim bod¢ pivodni deformacni dréhy. V ptipadé posloupnosti stavii kon-
stantniho napéti (pii fizeném napéti) zacina v tomto bod¢ spontanni desintegrace
krystalu. V pribéhu tohoto procesu se v§ak mohou objevit deformacné¢ indukované
fazové transformace (displacive transformations) [25-27]. Tyto transformace, které
se realizuji kooperativnimi posuvy atomt z jejich mtizkovych pozic, méni krystalo-
vou symetrii, aniZ by ménily atomové uspotadani nebo slozeni. Jsou prvniho druhu
atedy provazeny extrémy na energiové-deformacni kifivee vynucenymi symetrii.
Napft. podél tetragonalni Bainovy drahy s po¢atecni bce strukturou (poklddanou za
tetragonalni s pomérem c/a = 1) dosdhneme prostorové sttedéné tetragonalni struk-
tury (c¢/a > 1) o nizsi symetrii s jednou vyjimkou. Pro c¢/a = J2 piejde struktura na
fcc (obr. 1) ajeji vyssi symetrie vyvold maximum na energiové-deformacni kiivce.
Mohou se vyskytovat 1 dalsi extrémy, které nejsou vynuceny symetrii a odrazeji spe-
cialni vlastnosti materialli [28]. Na energiové-deformacni kiivce tedy miiZze existovat
vice ,,virtudlnich TP* pfislusnych k riznym inflexnim bodim. Skute¢nda hodnota
TP je viak definovana prvnim inflexnim bodem na piivodni kiivce energie-
deformace odpovidajicimu maximdlnimu gradientu energie. VSem dalSim inflex-
nim bodiim pifedchazi poruseni pfinejmensim jedné z podminek stability. Nicméné
atomové konfigurace ptislusné lokalnim minimiim energie za prvnim inflexnim bo-
dem mohou odpovidat stabilnim nebo metastabilnim atomovym seskupenim, ktera
1ze identifikovat pfi studiu tenkych vrstev nebo rozsahlych miizkovych defekti, jako
jsou dislokace nebo fazova rozhrani [29]. Téchto konfiguraci 1ze rovnéZz dosdhnout
podél deformacné fizené deformacni drahy krystalu (posloupnost stavii konstantni
deformace), pokud jim nepiedchdzi zddné nestabilita druhého druhu.

Nestability druhého druhu se vyskytuji pfed dosazenim prvniho inflexniho bodu
na plivodni kiivce energie-deformace. Méni typ deformacni dréhy (napt. bifurkace
z tetragonalni na trigondlni drdhu) nebo typ zatéZzného modu. V tomto ptipadé TP
odpovida napéti v bodé, kde byla nejdiive poruSena néktera ze smykovych podmi-
nek nestability. VSimnéme si, Ze tato hodnota napéti je mensi nez napéti v inflexnim
bod¢, 1 kdyz stale odpovidd maximalnimu dosaZitelnému gradientu energie.

Schéma zavislosti energie vs. deformace obsahujici vSechny vySe popsané nesta-
bility je ukazano na obr. 2a spolu s ptisluSnou kiivkou napéti-deformace (obr. 2b).
Tato zavislost odpovida deformacni draze hypotetického krystalu pti jednoosém ta-
hu a tlaku. Pribéhy hodnot levych stran relaci ¢tyt podminek stability SC1, SC2,
SC3 a SC4 jsou vyneseny na obr. 2c.

10
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Obr. 2. Schématické kiivky pro virtualni krystal pfi jednoosém tahu-tlaku.

a) energie-deformace, b) napéti-deformace, ¢) podminky stability.
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Pted inflexnim bodem I1 v tahové ¢asti zatézné deformacéni drahy se nevyskytuji
zadné nestability, jak je vidét z kladnych hodnot vSech kiivek stability v tomto in-
tervalu (viz obr. 2¢). Kiivka SCI1 protina osu pofadnic tésné za bodem I1. Napéti
odpovidajici bodu I1 je tedy maximalni a uréuje hodnotu o;,. Na pivodni tahové
deformacni draze se dale vyskytuji extrémy bud’ diktované symetrii (oznacené jako
PT1 a PT2) nebo z jinych piic¢in (WS1 a WS2). Stavu krystalu PT1 vSak tésné pied-
chazeji zaporné hodnoty obou kiivek SC2 a SC3 na obr. 2c. V prubéhu deformace
krystalu tedy tento stav nemtize byt dosazen. Extrémy WS1 a WS3 jsou vynuceny
bud’ existenci extréma PT2, WS2 a PT3 nebo skutecnosti, ze energie krystalu musi
rust, pokud se meziatomova vzdalenost blizi nekonecnu nebo nule.

Prvnimu inflexnimu bodu I6 v tlakové oblasti pfedchdzi smykova nestabilita SC4.
Hodnota ;. je tudiz urCena napétim v bod¢ priiseciku kiivky SC4 s osou potadnic.
Za timto bodem se krystal stava nestabilni a deformacni drdha se méni na smykovou.
V celém pribéhu tahové-tlakové deformacni drahy se nevyskytuji metastabilni TP,
nebot’ inflexni body 13, 15 a 16 lezi jiZ uvniti nestabilni oblasti po poruSeni smyko-
vych podminek nestability. Body 12, 14 a I7 souviseji s opacnym sklonem kiivky
energie-deformace s ohledem na smér tahu resp. tlaku a nemohou byt tedy spojova-
ny s hodnotami TP.

Spolu s porusenim podminek mechanické stability se podél deformacni drahy na-
vic mohou vyskytnout nestability fononové. V diisledku spojitosti mezi elastickymi
konstantami a sklonem vétvi akustickych fononl v oblasti malych vlnovych vektora
existuje pfima souvislost mezi mechanickymi nestabilitami a mékkymi fonony. Pfi
jednoosé tahové deformaci buiiky a-Fe [30] byl zjistén typicky mékky fonon pfimo
spojeny s vymizenim smykového modulu Cy, coZ implikuje existenci staciondrni
viny pies celou bunku. Jiny mékky fonon, detekovany v kratkovinné oblasti, 1ze
spojovat se smykovym posuvem atomu pii pfechodu z bece do hep struktury Burger-
sovym mechanismem. Nedavno byla objevena tlakové indukovana fononova nesta-
bilita pti nizké teploté v chloridu médi, kterd vedla ke smykové tizené fazové trans-
formaci [31]. M&kké fonony byly rovnéz predikovany v krystalu hliniku pti jednoo-
sém tahovém a Cist¢ smykovém namahani [32]. Tlakoveé indukované fononové ne-
stability pii nizké teploté byly studovany v chloridu médi pomoci linedrni teorie
funkcionalli elektronové hustoty [31]. Bylo zjisténo, ze pii tlaku 2,6 GPa doslo
k fazové transformaci CuCl z hexagonalni wutzitové struktury do kubické sfalerito-
veé struktury. Hnaci silou této fazové transformace je zifeymé stinéni necentralnich
dalekodosahovych sil pottebnych ke stabilizaci krystalu viici kratkovinnym smyko-
vym distorzim. Z tohoto diivodu 1ze dedukovat na poruSeni né¢které smykové nesta-
bility, aniZ by byla analyza mechanické stability provadéna.

Existuji v8ak jiné fonové nestability, které nelze spojit s mechanickou nestabili-
tou. Clatterbuck et al. [32] provedli ab initio vypocty fononového spektra jako funk-
ce deformace pro jednoosy tah krystalu hliniku podél smért [001], [110] a[111]
a pro relaxovany smyk (112){111}. Ve vSech ctytech ptfipadech bylo zjiSténo, ze
fononové nestability urcuji TP hliniku. Jak jiz bylo uvedeno, TP je urcena prvni ne-
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stabilitou pfedchéazejici dosazeni prvniho inflexniho bodu (poruSeni nékteré pod-
minky mechanické nestability, mékké mody fononti, magneticka spinové usporadani
atd. [20, 22, 24, 29, 33-36]). Nutnou a postacujici podminkou pro ocenéni stability
studovaného materidlu je vSak principidln¢ pouze analyza fononového spektra de-
formovaného krystalu v kazdém bod¢ deformacni drahy. Takova analyza je vSak
extrémné obtizna a byla zifejm¢ dosud provedena pouze ve studii Clatterbucka et al.
[32].
Soucasnou metodologii vypoctu TP mizeme tedy shrnout do néasledujicich bodi:
e Konstrukce vhodného empirického meziatomového potencidlu nebo vypocet
elektronové struktury.
e Vypocet kiivky energie-deformace a souvisejici zavislosti napéti vs. deforma-
ce pro danou deformacni drahu.
e Stanoveni intervalli mechanické, nebo 1épe fononové nestability na kiivce na-
péti vs. deformace.
e Urceni hodnoty TP jako napéti vztazené k prvnimu inflexnimu bodu nebo
k prvnimu bodu nestability na kiivce energie vs. deformace.
Ptipomenme, Ze az do konce minulého stoleti analyza obsazena v bodé¢ 3 a ¢astec-
n¢ v bod¢ 4 nebyla obvykle provadéna. Témét cela historie vyvoje vypocti TP tedy
spada do oblasti prvnich dvou bodu.

3 HISTORIE VYPOCETNICH METOD

Prvni dobfe znamé odhady hodnot TP 7; a o;, byly pfedloZzeny Frenkelem [37]
a Orowanem [38]:

Gb
T, =—, 10
s 27Z'h ( )
E 1/2
O-iut = (_}/\J K (1 1)
a

kde £ a G jsou elastické moduly tahu a smyku, b je velikost Burgersova vektoru,
h je vzdalenost mezi smykovymi rovinami, ¥ je povrchova energie a a, je miizkova
konstanta ve sméru tahu. Oba vztahy mohou byt snadno odvozeny z predpokladu
sinusoveého prubéhu napéti-deformace. Piestoze je uzito jednoduché parové interak-
ce mezi atomy, oba vztahy poskytuji velmi rozumny orienta¢ni odhad 7 ;~ G/10
a o, ~ E/10.

Za dal§i milnik miize byt povazovana Mackenzieho teorie [39], kterd pouziva
prvni tfi ¢leny Fourierova rozvoje zavislosti energie na deformaci. Jak vSak bylo
ukazano v praci Sandery a Pokludy [40], nebylo zde uZito korektnich fyzikalnich
ptedpokladii, coZ vedlo k pfili§ malym hodnotam TP ve smyku 7 ;= G/30 pro fcc
krystal. PonévadZ se vSak tato hodnota zdéala byt jiz velmi blizko experimentalnim
vysledkim, byl pfijat optimisticky zavér spolu se zménou oznaceni teoretickd na
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idealni pevnost [3, 39, 41]. Pozd¢&jsi semiempirické i ab initio vypocty [40, 42] vSak
potvrdily velmi dobrou platnost klasického odhadu (10). Z tohoto diivodu je v této
praci preferovan ptivodni nazev ,teoretickd pevnost®™, i kdyZ mnoho soucasnych au-
tort jiz pteslo k nazvu ,,idealni pevnost*.

V pribéhu poslednich 30 let bylo navrzeno mnoho typlt empirickych meziatomo-
vych potencidlit, jako napt. Johnson, Morse, Born-Mayer, Lennard-Jones, Stillinger-
Weber, iontovy, polynomicky atd. Empirické parametry v téchto potencidlech byly
kalibrovany experimentalnimi daty v okoli nezatizené¢ho stavu krystalu, napt. rovno-
vaznym miiZkovym parametrem aq,, elastickymi moduly C;; a kohezni energii U.
Rozséhlejsi ptehledy historie empirickych ptistuptt k vypoctu TP Ize nalézt napft.
v pracich [3, 41, 43].

V poslednich 25 letech jsou Casto pouzivany semiempiricke potencialy konstruo-
vané na zaklad¢ Finnisova a Sinclairova postupu [44] nebo metody vnotfeného ato-
mu [45]. Tyto potencidly jsou uzivany pro modelovani chovani materidlti pii vel-
kych deformacich a pro popis rozsahlych mtizkovych poruch v krystalech slitin. Ve
Finnisov¢ a Sinclairové postupu je celkova energie systému N atomu vyjadiena jako

N
E=) %ZVS,.S,, (Rl-,»)—\/p?} Py =P (S RS0 Rizse SR, o).

J#L

Indexy i aj jsou vztaZeny k jednotlivym atomiim a indexy S; a S; oznacuji typ da-
né¢ho atomu. Prvni ¢len je soucet parovych interakci a druhy ¢len oznacuje vicecasti-
covou pritazlivou interakci. Vzdalenost R; mezi atomy je omezena polomérem do-
sahu té€chto potenciall. Finnistiv a Sinclairiv potenciél, dobte reprodukujici hodnoty
aop, c;, Uy, energii vzniku vakance U, stejné€ jako energii vrstevné chyby U, byl jiz
sestaven pro mnoho typt bindrnich slitin [46]. Potencialy na bazi metody vnofeného
atomu umoziuji pfesné fitovani k elastickym moduliim tfetiho fadu C a poskytuji
rovnéZ rozumna fononova frekvencni spektra [47].

Analyzy TP zalozené na vypoctech elektronové struktury —tzv. ab initio (nebo
prvoprincipidalni) metody — se zaCaly objevovat po roce 1980. Tyto vypocty jsou
provadény na zakladé teorému funkcionalu hustoty [48, 49], v némz je problém vi-
ceelektronové interakce transformovan do studia pohybu jediného elektronu v poli
s efektivnim potencidlem. To je popsdno Kohnovou-Shamovou rovnici, ktera je
formaln¢ podobna Schrédingerové rovnici. V ptipadé materialti vykazujicich krysta-
lovou periodicitu mohou byt jednoelektronové vinové funkce rozvinuty do riznych
bazovych funkci vyhovujicich Blochovu teorému.

Metody uzivané ve vypoctech elektronové struktury mohou byt kategorizovany
vzhledem k vybéru bazalnich funkci. Nej€astéji uzivané baze jsou rozsitené rovinné
vlny (augmented plane waves) a ortogonalizované rovinné vlny (orthogonalized pla-
ne waves), linedrni orbitaly (linear muffin-tin orbitals, LMTO), linedrni kombinace
atomovych orbitalti (linear combination of atomic orbitals, LCAO), Gaussovské
(Gaussian) arozsifen¢ (augmented) Slaterovy orbitaly, rozSifené sférické viny
(augmented spherical waves) atd. Metoda Korringa-Kohna-Rostokera uziva Greeno-

14



vych funkci Kohnovy-Shamovy rovnice a je tedy také nazyvana metodou Greeno-
vych funkei. Casto je vyuzivana i metoda pseudopotencialu vhodné pro pevné latky
neobsahujici zddné elektrony typu d nebo f. Detailni popis téchto metod Ize nalézt
v mnoha knihach a ¢lancich, napt. [50-53].

Po vybrani vhodné baze je Kohnova-Shamova rovnice feSena iteracné k dosazeni
self-konzistence. To znamena4, Ze elektronova hustota stanovend z efektivniho jedno-
elektronového potencidlu musi vytvaret stejny efektivni potencial (ktery je opét
funkci elektronové hustoty). Kvalita a rychlost konvergence takovych vypoctt zavisi
nejen na vybéru vhodné baze, nybrz také na kvalit€ iteracni procedury. Z tohoto di-
vodu jsou jako rozumny vstup obvykle pouzivany aproximace atomovych potenciala
a vstupni a vystupni potencidly jsou vhodné sméSovany pred startem nove iterace.
Atomové konfigurace odpovidajici deformovanym strukturdm maji obvykle niZsi
symetrie av okoli TP jsou velmi daleko od rovnovazného nezatizeného stavu
s nejniZsi energii. Aby tedy byly ziskany spolehlivé energetické rozdily, je zpravidla
nutno pouzit tzv. plné¢ potencidlovych (full-potential) metod (tj. bez jakychkoliv
aproximaci tvaru krystalového potencidlu nebo hustoty elektronového naboje).
V sou€asn¢ dob¢ jsou k dispozici napt. programové kody WIEN, VASP, FHI,
FLEUR, FPLO, FPLMTO, ABINIT, SIESTA.

Prvni studie tahové TP z prvnich principil byla publikovana Espositem et al. [54],
ktefi vySetfovali tahovou deformaci krystalu Cu. Tito autofi vSak neprovadéli rela-
xacl rozmeéru zatizené€ho krystalu ve smérech kolmych k ose namahani (Poissonova
expanze nebo kontrakce). Pravdépodobné prvni ab initio simulace tahoveé zkouSky se
zapoctenim poissonovské relaxace byla provedena Pricem et al. [55] pro jednoosy
tah TiC podél osy [001]. Pozdéji byla Sobem et al. [56, 57] spoc¢tena hodnota o, pro
tahové osy [001] a [111] mnoha kubickych krystalt. Kitagawa a Ogata [58, 59] stu-
dovali tahovou TP krystaliit Al a AIN, avSak bez zahrnuti Poissonovy kontrakce.
Dalsi vypocty hodnot o;,, byly provedeny pro B-SiC [23], diamant [60], Si a Ge [61],
Mo a Nb [35], a pro Si;N, [62—64].

Skupina Soba et al. stanovila hodnotu o, pro krystal Zeleza zatizeného jak v tahu
ve smérech [001] a[111], tak hydrostatickym namé&hdnim. Jak bylo diskutovano
v pracich [65, 66, 36], nebyly zjiStény Zadné magnetické nestability pfed dosazenim
inflexniho bodu na kiivce energie-prodlouzeni a spo¢tené hodnoty TP tudiz nejsou
ovlivnény magnetickymi efekty.

Poznamenejme, Ze vétSina prvoprincipialnich vypoctl TP vySetifuje pouze pozici
inflexniho bodu na zavislosti energie-deformace. V n&kterych materialech a pii vét-
S$iné typl namahani vSak mize dojit k poruSeni nékteré podminky mechanické stabi-
lity jesté pfed dosazenim inflexniho bodu. To bylo ukazano v ptipadech jednoosého
tahu [001] v krystalech Al [34], Nb [35] a Cu [24].

Smykova TP 7, byla z prvnich principli nejdiive spo¢tena Paxtonem et al. [42]
pro krystaly V, Cr, Nb, Mo, W, Al, Cu, Ir a pozdéji i pro Mo [67] a Ta [68]). Tyto
vypocty vSak nezahrnuji zadné relaxace. V posledni dobé vSak byly spocteny rela-
xované hodnoty 7 pro krystaly TiC, TiN a HfC [69], Mo a Nb [35], Si [70] a pro
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Al, Cu a W [71]. Nekteré vypocty byly rovnéz provedeny pro nanovlakna (amorfni
Si [72], krystalicky MoSe [73]), hranice zrn [74, 75] a fazova rozhrani [76, 77].
Skupina M. L. Cohena a J. W. Morrise, Jr. aj. spocitala hodnoty 7, pro krystaly Al
a Cu [78, 79], pro W [80, 81] a provedla také peclivou teoretickou analyzu proble-
matiky pevnosti a mechanické stability [22].

Od roku 1997 jsou provadény vypocty TP pti hydrostatickém tahu (tj. negativnim
hydrostatickém tlaku) ve skupiné Pokludy et al. [82—84] i jinych autort (napft. [85]).
Ponévadz se v tomto piipadé neméni symetrie kubickych krystald, 1ze vyuzivat nej-
jednodussich ab initio pfistupil jako je aproximace atomovych sfér (Atomic Sphere
Approximation) v rdmci metody linedrnich orbitala (tj. metoda LMTO-ASA). V této
metodé aproximujeme potencidl souborem kulové symetrickych (tzv. muffin-tin —
MT) potencialll uvnitt sfér kolem jednotlivych jader. Velikost téchto sfér je volena
tak, aby jejich objem byl roven objemu odpovidajicich Wignerovych-Seitzovych
bun¢k. Intersticidlni oblast (nenalezejici zadné sféfe) je zanedbana, stejné jako pie-
kryvy MT sfér.

Pocinajice rokem 1990 jsou prvoprincipialni metody vypoctu TP casto kombino-
vany s pokrocCilymi semiempirickymi potencidly ke studiu rozsadhlych defekti v ma-
terialech [86]. Diivodem této kombinace je skute¢nost, Ze hodnoty ay, C; a Cy; pou-
zivané ke kalibraci semiempirickych potencidlti charakterizuji pouze nejblizsi okoli
(v podstaté¢ infinitezimalni okoli) nezatizeného rovnovazného stavu a hodnoty U, U,
a Uy maji integralni charakter. Hodnoty TP vSak typicky odpovidaji 10-20% vy-
chylce atomti z ptivodnich rovnovaznych poloh a jejich spravna reprodukce tedy
muze podstatné zlepSit presnost semiempirickych potencial. Navic jsou prvoprinci-
pidlni metody schopny velmi ptesné reprodukovat nelinearni elastické chovani reél-
nych krystall pfi vybranych jednoduchych deformacénich drahach. Ab initio kalibro-
vané semiempirické potencialy jsou tedy schopny dostate¢né ptesné predikovat me-
chanickou odezvu pevnych latek v dostate¢né vzdalenost od nezatizeného rovnovaz-
ného stavu.

4 VLIV MRIZKOVYCH PORUCH, POVRCHOVE
MIKRODRSNOSTI A TEPLOTY

V realnych bezporuchovych krystalech (whiskerech) jsou vzdy ptfitomny nékteré
strukturni a tvarové nedokonalosti, pfinejmensim rovnovazna koncentrace vakanci
auritd arovent povrchové mikrodrsnosti. Zda se tedy korektni zminit se o vlivu
miizkovych poruch, povrchové drsnosti a teploty na hodnoty TP. Z principialnich
divodl ovSem nemuze byt pevnost nedokonalych krystalll jiz nazyvana teoretickou
pevnosti. V tomto odstavci tedy budeme pouzivat pouze terminu ,,pevnost® namisto
pojmu ,teoretickd pevnost“. Pfitomnost miizkovych poruch obecné snizuje hodnoty
pevnosti se vzacnou vyjimkou specidlnich pfimésovych atomu (viz déle). Ponévadz
ve whiskerech nelze ocekavat vyskyt hranic zrn nebo subzrn, ani ¢astic sekundarni
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faze, budeme se zde zabyvat pouze vlivem bodovych poruch, dislokaci, vrstevnych
chyb, volného povrchu, mikrovrubti, mikrotrhlin a fonont (teploty).

4.1 BODOVE PORUCHY

Ani v blizkosti nulové absolutni teploty nelze zamezit vyskytu monovakanci
v realnych krystalech. Jejich vliv na pevnost je vSak zanedbatelny. To lze snadno
nahlédnout ze skuteCnosti, Ze Orowanlv vztah (11) pro TP v tahu je ekvivalentni
Griffithovu kritériu pro nanotrhlinu atomovych rozmért — monovakanci. Velké
shluky vakanci, které mohou byt povaZovany za mikrotrhliny, sice mohou existovat
pti teplotach blizkych teploté tani, avSak tento teplotni interval lezi zcela mimo ob-
last zajimavou pro studium TP.

Vliv necistot a pfimérovych atomil na pevnost byl studovan v n¢kolika pracech
zalozenych na ab initio metodach. Godwin et al. [87] zjistil, Ze nelistoty Ge a As
zvysSuji kohezni energii hliniku az o 8 %, avSak pro zmény pevnosti z této studie ne-
plynou Zadné jasné zavéry. Huang et al. [88] uvadi, Ze dopanty p-typu nemaji Zadny
vliv na tahovou pevnost krystalu kiemiku, zatimco vysoké koncentrace dopanti
n-typu mohou snizit pevnost az o 6 %. Ob¢ uvedené prace vyuzily pseudopotencial-
niho pfistupu kombinovaného s molekularni dynamikou. Song aj. [89] pouZzili meto-
du diskrétnich variaci (DVM), aby zjistili, Ze 7 % pfimés atoml V, Cr, Fe a Mo mir-
n¢ zvySuje hodnotu oy, zatimco 4 % piimés zpisobuje jeji mirné snizeni. Mnoho
autori (napt. [90]) teoreticky ofekava mirné snizeni smykové pevnosti z;; vlivem
ptimérovych atomu. Celkoveé lze fici, Ze vliv nizkych koncentraci bodovych defektt
na pevnost je velmi maly.

4.2 DISLOKACE

Dislokac¢ni skluz je mozny pti napétich vétSich nez je Peierlsovo-Nabbarrovo na-
peti. Pokud je toto napéti malé, jako je tomu v kovech, pevnost mize byt dramaticky
redukovédna (o 4 fady nebo ivice). Na druhé stran¢ v kovalentnich keramickych
krystalech (C, Si, SiC, ZnS, Si3;N4) je P-N napéti extrémné vysoké, stejné jako
v komplexnich iontovych krystalech (MgALO,4, ALO;, Al,0;.MgO). To znamena,
ze dislokace jsou v okoli teploty absolutni nuly témét nepohyblivé a pevnost miize
byt redukovana pouze o fadové desitky procent vlivem mikrotrhlin iniciovanych re-
laxaci napéti u dislokaci s velkym Burgersovym vektorem.

4.3 VRSTEVNE CHYBY

Pokud je ndm zndmo, neexistuji dosud Zadné specialni studie tykajici se vlivu vrs-
tevné chyby na pevnost krystali. Atomy v roviné stabilni vrstevné chyby lezi
v lokdlnim minimu energie a v jejich okoli tedy neni indukovdno Z4dné napéti.
Energie vrstevnych chyb pfepoctena na jeden atom je asi o dva fady mensi neZ ener-
gie volného povrchu. Z téchto divoda lze dedukovat, Ze vliv vrstevnych chyb na
pevnost je zanedbatelna.
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44 VOLNY POVRCH A MIKRODRSNOST

Vliv perfektné hladkého povrchu na pevnost mize byt rovnéz pokladan za zane-
dbatelny. Avsak jiz nepatrné nedokonalosti povrchu, jako jsou mikrovrypy nebo mi-
krodulky, piisobi jako koncentratory napéti (vruby). Jejich maximéalni vliv na hodno-

tu pevnosti mize byt odhadnut soudinitelem 1+ 2(I/ p)"'*, kde / je hloubka vrubu a p

je kiivost v koteni vrubu (o > 0) [91]. Je tedy ziejmé, ze ostré povrchové mikrovru-
by mohou podstatné¢ snizit hodnotu pevnosti.

4.5 TRHLINY

Podle Griffithova zdkona pro idedlné kiehké materidly snizuje atomarné ostra trh-
lina délky a hodnoty tahové nebo smykové pevnosti faktorem (a/ag)"* (ay je mtizko-
vy parametr). AvSak pouze keramiky, polovodice a z kovll s nejvetsi pravdépodob-
nosti pouze molybden a wolfram mohou byt pokladany za inherentné kiehké krysta-
ly v okoli teploty absolutni nuly [92]. Ve vSech ostatnich kovech predchazi procesu
nestabilniho Sifeni trhliny emise dislokaci z jejiho ¢ela. Tato emise zvySuje hodnotu
efektivni povrchové energie a zplisobuje otupeni Cela trhliny. Z téchto diivoda tedy
pokles pevnosti musi byt mnohem mensi, nez jak vyplyva z Griffithova zakona.

4.6 FONONY (TEPLOTA)

Zmény pevnosti s teplotou souvisi s ulohou fonont v procesech deformace a lo-
mu. Ackoliv Frenkeliv vztah (10) naznacuje, Ze zména smykové pevnosti by méla
odpovidat teplotni zméné smykového modulu, Orowanova relace (11) pro tahovou
pevnost pfinasi komplikaci s teplotni zavislosti povrchové energie. Z historického
hlediska byly pro predikci teplotni zavislosti pevnosti vpodstaté uzity dvé dostate¢né
relevantni metody — Einsteiniv model harmonickych oscilatori kombinovany
s kritériem mechanické stability a model disloka¢ni nukleace podporované fonono-
vou fluktuaci [3]. Prvni ztéchto pfistupti piedpovida pokles jednoosé¢ tahové
pevnosti v intervalu od nékolika procent do desitek procent, ménime-li teplotu
z0Kdo 1000K wvzavislosti na typu uZzit¢ho empirického meziatomového
potencidlu (kratkého nebo dlouhého dosahu). Tento pokles je ovSem velmi blizky
piedpoklddanym zméndm Youngova modulu. Druhy pfistup pocitd s maximalni
energii 50 k7T, kterou mohou poskytnout tepelné fluktuace pti vysokych teplotach.
Tyto vysledky typicky vedou k desetiprocentnimu poklesu pevnosti uvnitt vysSe
uvedeného teplotniho intervalu. Analyza mozné tepelné iniciace trhliny ukazala, ze
pomérné malé hodnoty dostupné tepelné energie jsou nedostatecné k pravdépodobné
realizaci tohoto procesu az do teplot 1 200 K (ve srovnani s transformaci celkové
deformacni energie na energii povrchovou). Zdiiraznéme vsak, ze nejvice fyzikalné
odiivodnény pfistup k problematice vlivu teploty na pevnost je komplexni analyza
fononového spektra. Presto mulzeme pokladat teplotni zménu piisluSného
elastického modulu v prvnim pfiblizeni za pfijatelnou dolni mez vlivu teploty na
pevnost idealnich krystalt.
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5 TEORETICKE A EXPERIMENTALNI VYSLEDKY

Vzhledem k dlouhé historii vypoctii TP existuje v literature velké mnozstvi teore-
tickych vysledki tykajicich se krystald prvki 1 slitin. PoCet experimentalnich dat je
vSak limitovan, coZ je disledkem znacné obtiZnosti experimentalniho uspofadani.
Zejména je obtizné méfit smykovou hodnotu 7;; a méfeni hydrostatické hodnoty za-
tim viibec nebylo mozno realizovat.

Vybrané teoretické a experimentalni hodnoty jsou uvedeny v tabulce. Vybér byl
proveden tak, aby bylo mozno ukazat vSechny zdkladni typy krystalii — kovy, polo-
vodice, intermetalika, vzacné plyny, keramiky a polymery. Mezi nejvice a nejméné
pevnym krystalem je rozdil tfi f4dt v hodnotadch TP. Jak lze oc¢ekavat, nejvyssi TP
piislusi krystalu diamantu s €isté¢ kovalentnimi vazbami a nejniz8i hodnota TP odpo-
vid4 krystalim vzacnych plynt, stabilnich pouze pii nizkych teplotach. Nejnizsi
hodnoty o;,, pro dany krystal byly vZzdy nalezeny pii ab initio vypoctech zahrnuji-
cich relaxaci s uvazenim podminek mechanické stability (napt. hodnota 9,3 GPa pro
krystal Cu). RovnéZz nejniz§i hodnoty 7;, byly ziskdny za téchto podminek, napf.
hodnota 2,7 GPa pro krystal Cu (hodnota 1,2 GPa byla zjiS§téna podle fyzikaln¢ nere-
levantni Mackenzieho teorie). V piipad€ fcc krystalli je uvazovana smykova rovi-
na {111}, zatimco pro bcc krystaly rovina {112}. Je zifejmé, Ze teoretické a experi-
mentadlni hodnoty se mohou podstatné liit v zavislosti na uzitych metodach. Je proto
obtiZzné provést obecné srovnani teoretickych vypocti. VétSina hodnot o;,, odpovida
inflexnimu bodu na kiivce energie vs. deformace a je tudiz zifejm¢é nadhodnocena.
Na druhé strané analyza mechanické stability provedena u kubickych krystald pti
hydrostatickém tahu ukézala, ze ve vétSiné piipadii nedoslo k poruSeni Zadné pod-
minky smykové nestability pfed dosazenim inflexniho bodu [93]. Proto 1ze hodno-
ty oy, ziskané z prvnich principii pokladat za rozumné odhady a lze tedy provést je-
jich srovnéni s hodnotami ziskanymi empiricky. To je ukazano na obr. 3, odkud je
ziejmé, ze sinusovy potencial zpravidla nadhodnocuje TP, zatimco Morseova apro-
ximace ji podhodnocuje. Vysledky dobfe srovnatelné s ab initio vypocty uzivajicimi
zjednodusenou aproximaci lokalni elektronové hustoty (LDA — local density appro-
ximation) poskytuje polynomicky potencial (obr. 3a). Pouziti presnéjsi aproximace
zobecnéného gradientu hustoty (GGA — generalized gradient approximation) vSak
ukazuje na urcit¢ nadhodnoceni polynomickou aproximaci (obr. 3b).

VétSina experimentalnich hodnot ziskanych na idealnich rozmérnych monokrysta-
lech nebo dokonce whiskerech je fadoveé mensi nez spoctend TP. To mize byt zpi-
sobeno disloka¢né vyvolanou smykovou nestabilitou ovliviiujici konecny lomovy
proces. Vysoké Peierlsovo-Nabarrovo napéti v kovalentnich a iontovych keramic-
kych krystalech (napt. MgO nebo NaCl) vSak brani nukleaci a pohybu dislokaci a
zde je rozdil mezi teorii a experimentem pomérné maly. Poznamenejme, Ze viibec
nejvyssi publikovand experimentalni hodnota o;,, = 40 GPa = E/20 ptislusi whiskeru
Zn0 [41]. T experimenty provadéné Mikhailovskim et al. [94] na krystalech wolfra-
mu (s vysokym podilem kovalentnich vazeb) se blizi vypoctenym hodnotam [56].
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Obr. 3 Porovnani hodnot TP v hydrostatickém tahu spoc¢tenych empirickymi po-
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Nesoulad mezi teorii a experimentem pro kovové krystaly se snizi, pokud se vez-
me v uvahu mechanickd a fononova stabilita (napi. pro Cu [24] a Al [32]), avSak
pfesto zlstdva pomérné vyznamny. Hodnoty maximalniho skluzového napéti
7.~ G/50 vokamzZiku lomu [41] jsou podstatné niz§i nez teoretické hodnoty
7, ~G/10, ale jiz stejného fadu. Pfipomenme, Ze nejniZe odhadnuta hodnota
7, =~ G/30 pro fcc miizku a systém {111}(112) je zatiZzena fyzikaln¢ neopodstatné-
nymi ptedpoklady. Z téchto ditvodi je nutno rozdil mezi teorii a experimentem cha-
pat zejména z pohledu raznych nedostatkli experimentalniho uspotfadani, véetné vli-
vu zminénych mfizkovych poruch. Napfiiklad je nutno zdiraznit, Ze podminky me-
chanické stability vyZzaduji, aby zatézovaci zatizeni bylo schopno udrZet predepsané
Cauchyho napéti a krystalovou symetrii podél celé¢ deformacni drahy. To vSak ze-
jména znamena, ze pro piipad jednoosého tahu [001] nemtze byt podminkami stabi-
lity (7) kontrolovana smykova nestabilita v systému {111}(112). Pravé tato nestabi-
lita obvykle pozorovand v experimentech totiz vyzaduje konecnou smykovou de-
formaci v roving {111}, kterd méni symetrii na triklinickou nebo monoklinickou.
Navic muze dojit k nestabilité kratkovinnych fonond. Tyto efekty jsou zjevné za
hranicemi moznosti mechanickych podminek nestability zalozenych na mechanice
kontinua.

V kazdém ptipadé je tieba jeste¢ vynalozit mnoho Gsili v teoretické a zv1asté expe-
rimentalni oblasti vyzkumu TP. Na zavér poznamenejme, Ze napt. sou¢asné pouzi-
vané ultrapevné oceli dosahuji pouze desetiny piedpokladané T P. Pfitom tyto mate-
ridly s extrémni disloka¢ni hustotou mohou principidlné dosahovat az poloviny hod-
noty TP [5].

6 ZAVER

Uzitim prvoprincipiadlnich vypoctii na bazi elektronové struktury bylo dosazeno
vyznamného pokroku pii stanovovani hodnot TP. Predikce mechanickych charakte-
ristik 1dedlnich krystali t€émito metodami umoziuji rovnéz konstruovat velmi spo-
lehlivé a efektivni meziatomové potencidly, které mohou byt aplikovany k analyze
slozitych problémi fyziky, deformace a lomu na atomarni trovni. Nejlepsi doku-
mentaci této skuteCnosti je uspéch semiempirickych meziatomovych potencialt
s podporou ab initio, jak ukazaly studie rozsahlych mftizkovych poruch, jako jsou
hranice zrn nebo metastabilni faze. Hodnoty TP vypoctené z prvnich principa jsou
rozumnymi napétovymi parametry charakterizujicimi mechanicky stav krystalu
v blizkosti jeho nestability.

V blizké budoucnosti ziistavaji pro odborniky pracujici v oblasti fyziky deformace
alomu zteoretického hlediska nejvyznamnéjsi vyzvou nésledujici problémy:
i) konstrukce ab initio podporovanych semiempirickych potenciali, ii) Siroka apli-
kace a zptesnéni podminek stability iii) prvoprincipidlni vypocty TP. Na druhé stra-
n¢ je ziejmée, Ze teorie byla dosud nedostate¢né podpoiena experimentalnimi vysled-
ky. V tomto smyslu se zdaji velmi slibnymi nanoindenta¢ni experimenty, pfinejmen-
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$im pro testovani smykové TP. Pozitivné miize pasobit 1 vzristajici uzivani whiske-
ri a monokrystalti v modernich kompozitnich materidlech a strojnich komponentach.
Lze doufat, ze technologicky vyvoj umozni provadét nejenom sofistikované nanoin-
dentacni zkousky, nybrz také dalsi tahové testy whiskert a zejména rozmérnych ide-
alnich krystal na témét perfektnich zkusebnich zatfizenich. V téchto experimentech
lze spatfovat jeden z kritickych bodil nejen pro vyvoj vyzkumu TP, nybrz i pro celou
fyziku deformace a lomu.
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Tab. 1. Vypoctené a méfené hodnoty teoretické pevnosti

Krystal \m¥iz| trojosa TP jednoosa TP smykova TP
ka [GPa] [GPa]
teorie teorie experiment teorie experiment

Na bce (2,0 A 0,04<100>E [41] 0,21<111>E
IL5SA [21]]0,2 <I10>E [41] 0,20<111>A
1,2E [43]]0,9 <I11>E [41]

Si dia 20,5 A [82]22,4<100>E [41]|4,14 [41]/13,7<100>E
25,0 E [43]|47,3<111>E [41]]7,60 [41]|14,7<110>E

24,8<111>A [95]

C dia |54,0 A [83] 168<100>E [41]|20,7(grafit) [41]]131<110>E

138 E [43]]205<111>E [41]]19,6(grafit)  [3]
90<111>A [60]
95<111>A [61]
130<100>A  [60]

Cu fcc 29,0 A [82]|41 <I00>E [54]/1,25<111> [3]{1,2<112>E 0,80<011> [3]

19,9 E [43]|39<111>E [41]|2,94 <111> [41]|2,9<112>E
31 <110>A 1,50 <100> [41]{4,0<112> A
29<111>A [57]] 1,74 <100> [41](2,7<112> A
9,3<100>A 1,59 <110> [41]

Fe bce (42,5 A [84]/48,0<111>E [43]13,1 <111> 3] 7,3<111>E 3,56<111>
24,1 E [43]|30,0<100>E [43] 6,6 <111>E
21,5E [43][13 <001>A 11,5<111>E

Ti bce 9,5 <100>E

Y bce 53,1 A [85]| 61<100>E [43]24,7<100> [41]18,2<111>E
56,8 A [82]{29,5<100>A [81] 18,1 <111> A
422 E [43]|54,3<110>A [56]

40,1<111>A [56]

Pb fcc 8,47 A [83] 0,47 <112>E
547E [43]

Ar fcc |0,25E [41]]0,35<100>E [43] 0,14 <110>E
0,15 E [43]]0,35<111>E [43] 0,08 <112>E

TiC B1 44<001>A

NaCl Bl [43E [41]| 4,6<I11>E [43]1,08 <100> [41]|3,2 <110>E
34E [43]]12,4<110>E [41] 2,3 <112>E

4,3<100>E [41]
MgO Bl |8,5E [43] 37<100>E 23,7 [41]]32,0<110>E
NizAl 28,1 A [96]|17,5<100>A

28<111>A
B—Si3N4 [P6:m 57 <100>E [44]/13,5<100> [41]

14 <100> [3]

Polyeth. 26 E [3]3,04 [41]
Kevlar 2,8-3,6 [3]

A — ab initio, E — empirické
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ABSTRACT

Current state and historical evolution of theoretical strength calculations is
presented as a brief overview completed by a database of selected theoretical and
experimental results. Besides the definition of the theoretical strength, the
importance of the dependence of the total energy vs. deformation for its
determination is elucidated. Principles of a sophisticated analysis of mechanical
stability of crystals are explained by means of a schematic example. Related stability
conditions and Jacobian matrixes are presented for the tetragonal deformation path
of cubic crystals. References are given also to other crystalline symmetries and
deformation paths. Moreover, more general stability conditions based on the phonon
spectra analysis are also briefly discussed. The importance of these analyses for
understanding the micromechanics of fracture is shown on the background of the
influence of crystal defects and temperature. A brief overview of the history of
theoretical strength calculations is presented with an emphasis to ab initio methods
based on calculations of the electronic structure. Differences between theoretical and
experimental values of the theoretical strength are discussed in terms of possible
imperfections of both the calculation methods and the experimental procedures.
Finally, some challenging tasks concerning the investigation of the theoretical
strength are outlined for the near future.
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